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結晶模型 " 科学j旦 (1972)646
を掲げておく｡ 参考文献はその文末を参照されたい｡
液体 ･固体における原子の運動






分子力学の方法で必要な諸量を求める際, system size,すなわち粒子数 Nをいくつに
選ぶかが重要である｡物理的には,たとえば g(r)は大きな rで, S(Q)は小さなQで
N-dependenceが強く現われるなど,物理的側面からの制約と,もーつはわれわれの使
用できる計算機の時間をどのくらい確得できるかという研究環境の側面である｡ われわれ











に比例する shortrange forceであるためで, lo喝 range forLceならば,その度合に
-8
応 じて system sizeを大き くしなければならない｡ r のときには,どうしても N-
108 にとらねばならない｡
拡散係数 Einstei｡の公式 < (ア(I)-7(0))2>- 6Dlからと,速度相関の積分
からと2通 りの求め方がある｡結果的に_,前者の方がよい精度 を与えることが明かとなっ
た｡上記公式で dynamicalmemory effecr の残っている部分を除いて最′ト2乗法で求
めた結果はRoss良SchofieldのN-500の結果とくらべても system sizeの影響 が
後者の方法より′トさい 仁とくに高密度において )｡ これについては後述する｡ 得 られた結




はるかに多く必要 とする｡サンプル数 450 の とき相関の密度依存性 を認め得ず, 200`0
サンプルにして systematicの傾向が得ちれた｡これは Zw祖zig良Ailawadiの分析に





負の相関は高密度でごくわずか現われるのに対 して, softcoremodelでは,前述 の振
動的振舞がきわだっており,その傾向はSchjffの計算 したBorn-Mayer､typeptei1-
tialの場合に近い｡これは softcovemodelの一つの特徴 といえる｡相関の longtine
b｡h｡vi｡r 了d/2 (d:準元数 )-はN-32では見出せなかった｡これは system size
が′トさいため, hydrodyn'amitbehaviorが現れなかったものと思われる｡
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